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摘要 ” 随 着 我 国 环境 保护 排放 标准 日 益 严 格 及 行业 园区 化 发 展 日 渐 成 型 ， 有 毒 有 害 污 染 物 稳定 达标 与 碳 减 排 
协同 治理 技术 缺乏 、 末 端 无 害 化 治理 控制 成 本 高 等 问题 ， 开 始 严重 制约 我 国 社会 经 济 可 持续 发 展 和 碳 达 峰 、 
碳 中 和 目标 的 实现 。 文 章 以 工业 行业 的 重大 环境 保护 需求 为 导向 ， 提 出 “工业 生产 全 过 程 减 污 降 碳 ” 的 方法 
策略 及 科学 基础 。 通 过 控制 方法 协同 、 跨 介质 协同 ， 以 及 多 领域 统筹 、 多 要 素 统 筹建 模 优 化 ， 将 分 子 水 平 或 
微观 水 平 上 的 基础 科学 创造 性 发 现 与 工程 研究 开发 直接 联系 起 来 ， 为 减 污 降 碳 协同 增 效 提供 新 的 科学 支撑 ， 
为 我 国 工业 绿色 发 展 和 碳 减 排 贡献 理论 方法 。 


Xs] 工业 污染 ， 全 过 程控 制 ， 减 污 降 碳 ， 多 尺度 ， 集 成 优化 
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我 国 重 化 工行 业 涉及 产品 种 类 繁多 、 原 料 来 源 广 
泛 、 工 艺 流 程 长 、 产 污 环节 多 ， 具 有 排污 量 大 、 污 染 
负荷 高 、 复 合 污染 突出 ， 以 及 毒性 强 、 碳 排放 强度 大 
等 基本 特征 。 据 《中 国 环境 统计 年 鉴 》 报 道 "…， 钢 
铁 、 石 化 、 有 人 色 、 纺 织 、 造 纸 、 食 品 加 工 、 制 药 、 皮 
革 八 大 行业 的 化 学 需 氧 量 (COD ) 与 氨氮 排放 占 比 均 
达到 77%, se. fü. 8 CANTE) . 、 铅 、 砷 等 金属 或 类 
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金属 等 毒性 污染 物 排放 约 占 86% ( 表 1)。 

工业 碳 排放 占 我 国 总 碳 排放 约 68% ( 包括 间接 
排放 ) 中 ， 而 钢铁 、 有 人 色 、 化 工 等 几 大 行业 碳 排放 总 
量 已 占据 工业 排放 总 量 的 56% 左右 ， 碳 减 排 任务 艰 
巨 。 当 前 ,我 国生 态 文明 建设 同时 面临 实现 生态 环境 
根本 好 转 和 碳 达 峰 、 碳 中 和 (以 下 简称 “ 双 碳 ” ) 两 
大 战略 任务 。 我 国 “ 气 十 条 ”“ 水 十 条 ”“ 土 十 条 ” 
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提出 了 专项 整治 “十 大 重点 行业 ”中 焦化 、 造 纸 、 有 
色 等 行业 清洁 化 改造 及 转型 升级 。2020 年 9 月 ， 国 家 
主席 习近平 在 第 七 十 五 届 联 合 国 大 会 一 般 性 辩论 上 提 
出 “二 氧化 碳 排放 力争 于 2030 年 前 达到 峰值 ， 努 力争 
取 2060 年 前 实现 碳 中 和 ”的 目标 ， 随 后 该 目标 被 纳入 
《中 华人 民 共 和 国 国 民 经 济 和 社会 发 展 第 十 四 个 五 年 
规划 和 2035 年 远景 目标 纲要 》。 (2030 年 前 碳 达 峰 
行动 方案 》 提 出 了 推动 工业 领域 绿色 低 碳 发 展 ， 推 动 
钢铁 、 有 色 金 属 等 行业 碳 达 峰 。 党 的 二 十 大 报告 提出 
了 “统筹 产业 结构 调整 、 污 染 治理 、 生 态 保护 、 应 对 
气候 变化 ”， 以 及 “协同 推进 降 碳 、 减 污 、 扩 绿 、 增 
长 ”的 重要 指示 。 我 国正 处 于 跨越 式 发 展 的 经 济 高 速 
增长 阶段 ， 而 工业 污染 控制 与 碳 减 排 是 迫切 需要 解决 
的 重大 难题 ， 协 同 推进 工业 减 污 降 碳 已 成 为 我 国 新 发 
展 阶 段 经 济 社会 发 展 全 面 绿色 转型 的 必然 选择 。 

目前 随 着 环境 保护 排放 标准 日 益 严 格 及 行业 园区 
化 发 展 日 渐 成 型 ， 有 毒 有 害 污染 物 稳定 达标 处 理 关键 
技术 缺乏 、 末 端 无 害 化 治理 控制 成 本 高 等 问题 ， 成 为 
制约 行业 可 持续 发 展 的 重大 瓶 贷 。 由 于 生产 过 程 减 排 
效果 差 ， 毒 性 化 学 品 原料 及 生产 过 程 产生 的 众多 有 毒 
中 间 体 结构 复杂 难 转化 ， 产 品 分 离 的 能 耗 高 、 分 离 不 
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彻底 ， 进 入 末端 后 导致 污染 与 碳 排 放 ， 对 生态 环境 造 
成 极 大 的 破坏 。 另 外 ， 由 于 源头 减 排 作用 发 挥 不 够 ， 
以 末端 控制 经 验 组 合 工艺 为 主要 手段 的 污染 处 理 成 本 
居 高 不 下 ， 成 为 又 一 大 突出 问题 。 以 钢铁 行业 为 例 ， 
目前 吨 钢 的 污染 处 理 成 本 达到 200—300 元 ， 占 钢铁 
生产 总 成 本 的 10% 左右 ， 若 未 来 加 入 碳 市 场 交 易 ， 
预计 成 本 将 接近 400 元 "55。 为 了 满足 不 断 提 高 的 环境 
保护 标准 与 碳 排 放 要 求 ， 很 多 企业 只 能 低 利润 生 产 。 

应 对 全 球 性 重大 挑战 背后 的 核心 科学 问题 研究 范 
畴 已 从 传统 理论 上 升 为 复杂 科学 ， 从 追求 细节 发 展 到 
尺度 关联 ， 从 多 层次 的 分 科 知 识 演变 到 探索 共性 原 
理 "。 因 此 ， 深 刻 认识 基础 研究 的 重要 作用 和 时 代 特 
征 ， 深 入 探索 复杂 尺度 的 共性 原理 问题 ， 具 有 重要 意 
义 。 目 前 ， 环 境 污 染 物 和 碳 排放 高 度 同 根 同 源 的 内 在 
规律 不 明 ， 在 微观 尺度 的 污染 物 转 化 机 理 及 形态 理论 
仍 不 清楚 。 面 对 生态 文明 建设 新 形势 新 任务 新 要 求 ， 
减 污 降 碳 内 在 规律 的 深入 研究 需求 进一步 凸显 。 在 基 
础 科学 层面 上 ， 通 过 深入 揭示 物质 转化 过 程 中 组 成 一 
结构 一 性 质 的 影响 ,创建 高 效 、 清 洁 、 节 能 、 经 济 的 


物质 转化 工艺 、 过 程 和 系统 ， 是 未 来 可 持续 工业 吸 待 


表 1 ”我 国 重点 工业 行业 典型 污染 物 与 碳 排放 情况 "“ 


[1-4] 


Table 1 Typical pollutant discharge of key industries in China 


类 别 挥发 酚 ” 氰 化 物 ”化 学 需 氧 量 ”石油 类 氨氮 KE 金 Vel 所 氧化 物 危险 废弃 物 一 氧化 碳 

( 吨 ) ( 吨 ) (Ri) ( 吨 ) (Ri) e (m) (万 吨 ) (万 吨 ) (万 吨 ) ”排放 ( 亿 吨 ) 
冶金 51.9 38.8 19967 2114 1836 230.3 117.27 . 139.365 2 264.8 21.5 
化 工 93.3 88.5 | 183510 1706 9 048 58.0 47.35 68.4 2 773.6 10.0 
a 制药 DON 0.1 29 712 182 1 621 0.08 1.04 141 176.0 0.5 
€T 47.7 9.1 316 634 643 11775 8.4 11.58 13.25 295.1 3.9 
纺织 4.0 0 96 511 143 2? 768 0.9 1.89 2.78 10.36 1.8 
重点 行业 总 排放 220.2 1365 596334 4787 27048 297.7 179.14 225.2 5519.8 37.7 
工业 总 排放 11348 2418 . 771611 10139 34911 344.9 395.37 548.07 8 125.9 67.3 
ETS De 19% 56% 77% 47% 77% 86% 45% 41% 68% 56% 
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针对 当前 我 国 环境 科技 发 展现 状 及 未 来 经 济 社 会 
发 展 对 工业 污染 控制 的 重大 需求 ， 在 充分 借鉴 国内 外 
工业 污染 治理 相关 先进 理念 与 高 新 技术 的 基础 上 ， 通 
过 科技 工作 者 不 懈 努 力 、 上 下 求索 、 开 拓 创 新 ，“ 工 
业 污 染 全 过 程控 制 ” 策 略 框架 已 基本 形成 ， 全 过 
程控 污 已 成 为 高 效 解决 重 化 工行 业 污染 问题 的 发 展 趋 
势 。 本 文 在 国家 “ 双 碳 ”重大 战略 布局 下 ， 进 一 步 提 
出 并 阐释 了 工业 生产 全 过 程 减 污 降 碳 的 基本 理念 及 科 
学 内 涵 ， 针 对 工业 全 过 程 减 污 降 碳 缺乏 基础 数据 和 理 
论 指导 难题 ， 半 明 具 体 方案 策略 ， 旨 在 为 致力 于 工业 
污染 治理 的 科研 人 员 以 及 企业 技术 人 员 提 供 切实 有 效 
的 理论 与 方法 。 


1 工业 生产 全 过 程 减 污 降 碳 理念 


工业 生产 全 过 程 减 污 降 碳 以 工业 过 程 的 综合 成 本 
最 小 化 为 目标 ， 其 科学 内 涵 是 : 依据 系统 工程 、 循 环 
经 济 、 绿 色 化 学 、 清 洁 生产 及 生命 周期 评价 等 理论 和 
方法 ， 综 合 运 用 最 佳 可 行 技术 和 最 佳 环 境 实践 ( BAT/ 
BEP) ,执行 和 (或) 制 ( 修 ) 订 相 应 环境 法 律 法 
规 ， 确 保 以 最 少 的 人 力 、 物 力 、 财 力 、 时 间 和 空间 ， 
实现 工业 生产 综合 成 本 最 小 化 ; 实现 工业 全 过 程 废弃 
物 的 减 量化 、 资 源 化 、 无 害 化 ; 实现 工业 生产 的 低 碳 
化 、 绿 色 化 、 智 能 化 ; 实现 人 与 自然 和 谐 相 处 永 续 发 
展 中 。 工 业 生 产 全 过 程 减 污 降 碳 是 在 不 同 维度 的 协同 
控制 (图 1) ， 包 括 控制 方法 协同 、 跨 介质 协同 、 多 
领域 统筹 与 多 要 素 统筹 。 

1.1 源头 一 过 程 一 未 端 控制 方法 协同 

工业 污染 及 能 耗 主要 来 源 于 原料 ( 介质 ) 或 生产 
过 程 ， 通 常 比较 复杂 ， 现 有 污染 控制 体系 与 生产 过 程 
脱节 ， 缺 乏 协 同 考 虑 生产 工艺 过 程 中 物质 、 资 源 循 
环 ， 资 源 和 能 源 不 能 在 生产 过 程 中 得 到 充分 利用 ， 导 
致 了 企业 原材料 消耗 、 耗 水 量 、 碳 排放 和 产品 成 本 居 
高 不 下 等 问题 ， 吸 待 通过 生产 源头 深度 分 离 实现 污染 
高 效 资源 回收 。 
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工业 生产 全 过 程 减 污 降 碳 通过 污染 成 因 及 原料 部 
分 生命 周期 分 析 对 污染 物 来 源 及 碳 素 流 进行 全 面 解 
析 ， 基 于 清洁 原料 蔡 代 、 物 质 转化 原子 经 济 性 及 循环 
经 济 等 清洁 生产 概念 进行 源头 污染 控制 ; 同时， 结合 
系统 工程 和 最 优化 方法 设计 资源 高 效 分 层 多 级 利用 ， 
强化 资源 能 源 回收 过 程 ， 并 通过 低 成 本 无 害 化 处 理 使 
综合 毒性 风险 降低 ， 最 终 建立 源头 减 废 降 碳 、 过 程控 
制 、 废 物资 源 化 与 末端 治理 一 体 化 的 减 污 降 碳 全 过 程 
控制 系统 。 

1.2 气 一 液 一 固 污染 跨 介质 协同 

近年 来 ,污染 跨 介 质 迁 移 转化 问题 凸显 。 水 
体 、 大 气 和 土壤 紧密 关联 ， 相 互 影响 ，“ 水 污染 控 
制 ”“ 大 气 污染 控制 ”和 “土壤 污染 控制 ”的 学 科 
分 化 ， 导 致 边界 固化 ,往往 是 “头痛 医 头 、 脚 痛 医 
脚 ”， 致 使 污染 物 并 非 从 环境 中 去 除 ， 而 是 在 气 、 
液 、 固 介质 中 相互 传递 ， 增 加 了 环境 质量 改善 的 难 
度 。 监 介质 污染 由 于 缺少 统一 的 联合 治 污 机 制 ， 治 污 
脱节 现象 比较 严重 。 工 业 生 产 全 过 程 减 污 降 碳 从 多 介 
质 协 同治 污 、 多 污染 物 一 左 排 放 协 同 控 制 、 区 域 统筹 
治 污 等 方面 人 手 ， 率 先 加 强 重 点 行业 污染 成 因 的 基础 
性 和 系统 性 研究 ， 探 明 主 要 污染 物 的 跨 介质 关键 循环 


多 要 素 统筹 


环境 


PAER WERF ” 废物 资源 化 “SR 无 害 化 


多 领域 统筹 


El 工业 生产 全 过 程 减 污 降 碳 的 理念 
Concept of pollution control and carbon reduction in 


Figure 1 
whole industrial process 
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过 程 及 其 生态 环境 效应 ， 研 究 废气 一 废水 一 固 废 污染 
物 多 介质 调控 与 治理 机 理 ， 建 立 高 效 、 经 济 、 安 全 的 
污染 多 介质 组 合 技术 优化 协同 整治 机 制 ， 为 跨 介 质 污 
染 一 碳 排放 协同 控制 技术 提供 基础 理论 支撑 。 
1.8 经 济 一 技术 一 管理 多 领域 统筹 

环境 管理 是 国家 实施 可 持续 发 展 战略 的 重要 保 
障 。 目 前 ， 环 境 技术 对 环境 管理 间 的 衔接 有 待 完善 ， 
缺乏 完备 的 环境 技术 支持 体系 和 管理 机 制 ; 同时 ， 缺 
乏 有 效 的 行政 手段 和 经 济 手段 使 企业 污染 治理 行为 变 
被 动 为 主动 ， 臣 须 加 速 环境 防治 能 力 建 设 ， 促 进 环境 
技术 的 创新 与 发 展 ， 为 我 国 的 环境 管理 和 环境 保护 提 
供 技术 支撑 。 工 业 生产 全 过 程 减 污 降 碳 统筹 经 济 、 技 
术 、 管 理 3 个 层面 ， 对 各 个 污染 控制 过 程 提供 技术 支 
持 ， 推 进 低 碳 技术 创新 ， 同 时 也 为 环境 管理 目标 的 设 
定 ， 以 及 环境 管理 制度 的 实施 提供 数据 支持 。 确 保 碳 
排放 有 效 削 减 和 污染 物 排 放 稳定 达标 ， 支 撑 执 行 和 
(或 ) 制 ( 修 ) 订 相应 环境 法 律 法 规 ， 支撑 建立 技术 
政策 、 可 行 技 术 指 南 和 工程 规范 等 行业 技术 指导 文件 
体系 ， 以 及 建立 “ 双 碳 ”目标 管理 的 环境 技术 示范 推 
广 平台 ， 实 现 工业 生产 综合 成 本 最 小 化 ， 创 造 显著 的 
社会 环境 经 济 效益 ， 引 领 企 业主 动 治 污 。 技 术 可 行 、 
经 济 可 达 、 管 理 完善 的 统筹 理念 将 有 利于 进一步 促进 
和 协调 环境 保护 、 绿 色 发 展 决策 和 经 济 社会 发 展 之 间 
的 联系 。 
1.4 资源 一 能 源 一 环境 多 要 素 统筹 

由 于 人 口 的 快速 增长 ， 以 及 随 之 发 展 的 经 济 模式 对 
资源 的 过 分 依赖 ， 导 致 我 国 一 些 重要 自然 资源 的 可 持续 
利用 和 保护 正面 临 着 严峻 的 挑战 。 我 国 “ 双 碳 ” 目 标 不 
仅 在 于 节能 减 排 ， 背 后 更 大 的 意义 在 于 推动 社会 向 绿色 
发 展 转型 ， 实 现 能 源 高 效 利 用 、 清 洁 能 源 开发 、 生 产 方 
式 和 产业 结构 转变 。 从 产业 结构 看 ， 我 国 工业 结构 以 重 
化 工业 为 主导 ,决定 了 现 阶段 经 济 社会 活动 需要 消耗 大 
量 的 能 源 资源 。 人 均 能 源 资 源 相 对 不 足 是 中 国 经 济 、 社 
会 可 持续 发 展 的 一 个 限制 因素 ， 其 中 水 资源 短缺 和 能 源 
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紧张 的 问题 较为 突出 。 传 统 的 发 展 模式 消耗 资源 多 、 产 
生 污染 大 ， 经 济 增长 与 环境 保护 的 矛盾 十 分 尖锐 。 工 业 
生产 全 过 程 减 污 降 碳 将 资源 能 源 及 环境 保护 放 入 工业 发 
展 全 局 进行 统筹 考虑 ， 发 展 传统 能 源 的 清洁 高 效 利 用 
技术 ， 降 低 碳 排放 ; 合理 配置 资源 ， 提 升水 的 利用 效 
率 ， 使 用 最 优化 方法 寻求 最 佳 资 源 高 效 分 层 多 级 利用 技 
术 路 径 ， 强 化 资源 回收 过 程 ; 并 通过 低 成 本 无 害 化 处 理 
使 综合 毒性 风险 降低 ， 实 现 资源 能 源 环 境 统筹 下 的 节 水 
节能 与 低 碳 污染 减 排 。 


2 工业 生产 全 过 程 减 污 降 碳 的 关键 科学 问题 


工业 生产 全 过 程 减 污 降 碳 是 一 个 大 型 的 复杂 过 程 
系统 综合 问题 ， 其 实现 的 核心 是 统筹 多 个 单元 ( 或 装 
置 ) 、 多 个 尺度 (IT, AT, RR), RERE 
维 ， 挖 掘 协同 效应 ， 实 现 污 染 控 制 和 碳 减 排 协同 ， 追 
求 产 品 生产 和 废物 处 理 一 碳 减 排 的 总 成 本 最 低 。GD 在 
分 子 尺 度 ， 通 过 精准 识别 污染 物 与 含 碳 物 质 ， 尤 其 是 
含 碳 污染 复合 物 的 形态 结构 、 性 质 及 其 相互 作用 关系 
和 调控 方法 ,建立 构 效 关系 预测 模型 ，@@) 在 单元 尺 
度 ， 系 统 梳理 不 同 技术 创新 的 减 污 降 碳 机 理 ， 分 析 研 
究 典 型 操作 单元 设备 结构 和 操作 条 件 对 污染 物 与 含 碳 
物质 转移 转化 的 影响 规律 、 碳 污 耦 合 特征 ， 提 出 反 


应 一 传递 协同 调控 策略 ， 建 立 过 程 单元 构 效 关系 预测 
模型 ; (8) 在 系统 尺度 ， 进 行 全 过 程 技术 组 合 ， 发 展 全 


过 程 减 污 降 碳 超 结构 优化 模型 ， 研 究 生 产 过 程 、 控 污 
过 程 与 碳 排放 之 间 的 相互 作用 关系 和 多 单元 过 程 组 合 
机 制 ， 建 立 流 程 尺度 的 构 效 关系 预测 模型 。 通 过 以 上 
关键 科学 问题 的 研究 ， 逐 步 建立 工业 全 过 程 减 污 降 碳 
集成 优化 软件 工具 ， 直 接 支 撑 重 点 行业 减 污 降 碳 技术 
创新 和 过 程 集 成 ， 帮 助 寻 求 最 佳 系统 减 污 降 碳 方案 ， 
从 而 实现 工业 生产 局 部 与 整体 之 间 、 经 济 效益 与 环境 
影响 之 间 的 协同 优化 (图 2) 。 

2.1 分 子 尺度 

工业 生产 全 过 程 减 污 降 碳 在 分 子 尺度 的 科学 基础 


图 中 同伴 学院 院 刊 |345 


ChinaXiv 合 作 期 刊 


| 科技 与 社会 


202303.10134v1 


chinaXiv 


系统 包 & 工 程 


À 


四 结构 模型 
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(转移 规律 ) 
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生物 反应 机 理 与 


强化 技术 强化 技术 


化 学 反应 机 理 与 | 


精 馏 平衡 级 || 液 一 液 相 平衡 算法 、 蔡 取 || 结晶 动力 学 
异型 剂 计算 机 辅助 分 子 设计 模拟 


( 热 动力 学 参数 ) 


数据 库 /微观 构 效 关 系 及 预测 模型 


图 2 分 子 到 系统 多 尺度 减 污 降 碳 设计 流程 


Figure 2  Molecular-unit-system design process for multi-scale pollution control and carbon reduction 


为 在 微观 尺度 上 辨识 关键 离子 /分 子 赋 存 形态 ， 深 入 认 
识 其 形态 结构 特征 、 相 互 作 用 关系 和 迁移 转化 规律 ， 
构建 构 效 关系 预测 模型 ， 以 指导 相关 介质 ( 催化剂、 
药剂 、 溶 剂 等 ) 的 设计 筛选 及 其 在 宏观 单元 操作 过 程 
中 的 转移 转化 定向 调控 ， 从 而 实现 源头 减 污 降 碳 。 
微观 尺度 涉及 的 研究 对 象 包括 分 子 、 离 子 、 目 由 
能 团 等 ， 它 们 之 间 的 相互 作用 关系 包括 化 学 
键 、 氧 键 、 静 电 作 用 、 配 位 键 、 范 德 华 力 相 互 作 用 
其 基本 结构 描述 符 包 括 前线 轨 道 、 生 成 始 、 自 由 
能 等 ， 建 立 的 模型 方程 主要 有 热力 学 、 动 力学 等 模 
型 (图 3)。 目 前 ， 有 多 种 科学 计算 软件 ， 如 量子 化 
学 、 分 子 动力 学 、 介 观 动 力学 等 方面 的 计算 软件 ， 可 
以 支撑 相关 的 微观 尺度 构 效 关系 研究 。 
工业 生产 全 过 程 减 污 降 碳 分 子 尺 度 优化 的 关键 在 
于 建立 合适 的 物化 性 质 、 热 /动力 学 和 互 作 参 数 预 测 
模型 ， 以 便于 微观 一 宏观 尺度 模型 的 耦合 ， 从 而 实现 
二 者 的 协同 优化 。 但 微观 尺度 的 计算 往往 模型 复杂 、 
耗 时 长 ， 且 求解 难度 大 ， 直 接 与 宏观 太 度 模型 耦合 往 
往 会 造成 求解 困难 ， 目 前 也 未 形成 系统 的 方法 和 软件 
工具 。 考 虑 到 机 天 学 习 处 理 复 杂 问 题 的 优势 ， 可 利用 
“大 数据 + 人 工 智能 ”技术 ， 以 基于 微观 太 度 严格 模 
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训练 机 器 学 习 / 人 工 智 能 C ML/AT ) 模型 所 需 的 大 量 数 
据 ， 以 开发 适用 于 跨 尺 度 耦 合 的 构 效 关系 预测 模型 。 
2.2 单元 尺度 
工业 生产 全 过 程 减 污 降 碳 在 单元 尺度 的 科学 基础 
为 在 理论 分 析 和 实验 研究 基础 上 ， 深 入 认识 单元 操作 
污染 、 碳 排行 为 及 其 相互 作用 规律 ， 构 建 其 构 效 关系 


预测 模型 ， 以 指导 设计 和 操作 参数 的 优化 ， 从 而 实现 
过 程 减 污 降 碳 。 


单元 尺度 涉及 的 研究 对 象 包括 转化 、 分 离 、 产 品 
加 工 、 污 染 处 理 等 工业 过 程 从 原材料 到 产品 的 几 大 单 


元 流程 '"。 单 元 过 程 的 相互 作用 关系 包括 质量 传递 、 
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图 3 数据 驱动 的 微观 尺度 构 效 关系 预测 模型 示意 图 
Figure3 Schematic diagram of data-driven prediction model for 
structure-activity relationship at micro scale 
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动量 传递 、 能 量 传递 与 反应 过 程 等 (图 4 ) 。 其 中 , 在 
化 学 转化 过 程 中 ， 需 把 制造 产品 所 用 的 原材料 预先 进 
行 必要 的 化 学 前 处 理 ， 此 阶段 产品 从 相应 的 原材料 中 
提取 出 来 ， 以 便于 后 续 进 行 分 离 纯化 过 程 ; 分 离 纯 化 
过 程 则 是 为 了 去 除 目标 材料 中 的 杂质 成 分 ， 提 升 最 终 
目标 产品 纯度 ; 在 分 离 纯 化 过 程 之 后 ， 根 据 产品 种 类 
和 设备 条 件 以 及 环境 保护 要 求 ， 采 用 最 佳 实用 技术 制 
备 产品 ; 在 以 上 几 个 生产 过 程 中 所 产生 的 气体 、 液 体 
和 固体 废弃 物 都 需要 进入 污染 处 理 单元 进行 回收 利用 
或 无 害 化 处 理 ， 同 时 会 产生 相当 的 碳 排 放 。 

工业 生产 全 过 程 减 污 降 碳 单 元 优化 的 关键 在 于 单 
元 模型 构建 的 基础 上 ， 通 过 系统 尺度 的 集成 优化 获 
得 最 佳 的 单元 间 衔接 关系 和 协同 调控 方法 。 主 要 手 
段 包括 通 过 持续 的 单元 技术 创新 ， 如 介质 强化 〈 催 化 
剂 、 药 剂 、 溶 剂 等 ) 、 装 备 强 化 〈 设 备 、 材 料 、 控 制 
等 ) 、 外 场 强 化 ( 电 、 超 重力 、 光 、 等 离子 等 ) 等 方 
法 ， 提 升 单元 能 源 、 资 源 利用 效率 ， 以 实现 过 程 减 污 
降 碳 。 需 要 指出 的 是 ， 与 目前 单纯 聚焦 某 一 单元 创新 
的 习惯 方法 不 同 的 是 ， 全 过 程 减 污 降 碳 强调 在 单元 技 
术 创 新 阶段 就 要 考虑 与 其 他 单元 的 集成 ， 以 通过 单元 
间 的 协同 优化 来 预防 或 减少 污染 物 的 产生 与 碳 排放 ， 
突出 系统 思维 。 考 虑 到 工业 过 程 大 都 表现 出 很 强 的 
非 线性 行为 ,我 们 建议 采用 “机 理 + 数 据 ” 双 驱动 方 
法 ， 兼 顾 机 理 和 数据 驱动 建 模 的 优势 ， 提 高 单元 模型 
的 可 解释 性 和 适用 性 。 


RE 
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2.3 系统 尺度 

工业 生产 全 过 程 减 污 降 碳 在 系统 尺度 的 科学 基础 
为 在 深入 认识 各 单元 技术 耦合 关系 的 基础 上 ， 利 用 过 
程 系统 工程 理论 和 方法 ， 构 建 系统 超 结构 优化 模型 ， 
解析 系统 尺度 的 减 污 降 碳 协同 效益 及 其 关键 驱动 要 
素 ， 从 而 实现 全 过 程 物 质 一 能 量 优化 匹配 ， 获 得 全 局 
最 优 的 减 污 降 碳 技术 路 径 。 

系统 尺度 涉及 的 研究 对 象 为 单元 过 程 ， 其 相互 作 
用 关系 为 物质 一 能 量 的 优化 匹配 。 工 业 生 产 过 程 各 个 
单元 相互 联系 和 相互 影响 。 例 如 ， 原 料 的 纯度 影响 到 
反应 过 程 ; 转化 单元 操作 条 件 改 变 ， 将 改变 反应 产物 
组 成 ， 进 而 影响 到 分 离 单 元 的 操作 ， 最 终 影响 产品 产 
出 ， 以 及 废弃 物产 生 和 碳 排放 量 。 过 程 单 元 层次 的 优 
化 措施 往往 并 不 一 定 能 带 来 系统 层次 的 最 佳 效 果 。 从 
整体 出 发 ， 在 系统 尺度 上 进行 过 程 集成 优化 ， 发 掘 协 
同 效应 ， 经 济 合理 地 利用 ， 才 能 实现 全 局 最 优 的 减 污 
降 碳 效果 。 工 业 生 产 全 过 程 减 污 降 碳 理论 将 生产 全 过 
程 作为 一 个 整体 考虑 ， 以 综合 成 本 最 小 为 目标 ， 将 生 
产 过 程 单元 〈 转 化、 分 离 、 产 品 加 工 等 ) 归 类 为 操作 
单元 ， 将 污染 处 理 单元 归 类 为 处 置 单元 ， 对 单元 处 理 


技术 进行 集成 《图 5 ) 。 通 过 能 量 、 物 质 和 水 资源 的 
供应 和 利用 过 程 的 优化 配置 ， 量 化 分 析 所 有 可 行 工 业 
生产 工艺 及 碳 减 排 激励 和 管理 政策 等 不 确定 性 因素 的 
影响 ， 寻 求 污染 物 稳 定 达标 排放 、 碳 排放 量 最 小 及 综 
合生 产 成 本 最 低 的 减 污 降 碳 技术 路 径 。 


mp 产品 


terece 单元 


动量 传递 。 能量 传 递 EE 


图 4 工业 过 程 单 元 强化 示意 图 
Figure 4 Schematic diagram of industrial process unit reinforcement 
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工业 生产 全 过 程 减 污 降 碳 系统 优化 的 关键 在 于 生 
产 过程 和 末端 治理 过 程 重点 物质 转移 转化 规律 、 污 碳 
耦合 机 制 、 生 产 一 末端 相互 作用 关系 、 全 过 程 减 污 降 
碳 方 案 超 结构 等 的 模型 描述 ， 进 而 构建 系统 尺度 优化 
模型 。 系 统 优化 是 一 个 多 尺度 、 多 目标 的 大 规模 复杂 
混合 整数 非 线 性 规划 ( MINLP ) 优化 问题 ， 由 于 在 
优化 模型 中 引入 多 个 尺度 ， 以 及 各 尺度 间 的 相互 作用 
的 模型 描述 ， 导 致 模型 复杂 。 例 如 : 分 子 设计 和 单元 
/工艺 流程 设计 模型 引入 的 离散 变量 ， 优 化 问题 求解 
空间 大 幅 增 加 ; 描述 相互 作用 时 ， 可 能 引入 强 非 线性 
函数 ， 造 成 求解 难度 增 大 ; 以 及 多 尺度 模型 看 合 时 模 
型 规模 快速 膨胀 等 。 目 前 ， 还 缺乏 具有 一 定 普 适 性 的 
支持 全 过 程 减 污 降 碳 的 优化 建 模 和 求解 方法 ， 仍 采用 
模拟 试 算 模 式 ， 依 赖 于 专家 经 验 ， 吸 须 系统 的 软件 工 
有 具 的 支持 。 这 也 是 全 过 程 减 污 降 碳 人 研究 的 重点 内 容 之 


3 工业 应 用 与 展望 


本 文 基于 工业 生产 全 过 程 减 污 降 碳 基本 原理 ， 提 
出 以 技术 组 合 网 络 拓扑 超 结构 设计 为 基础 的 分 子 一 单 
元 一 系统 多 尺度 优化 建 模 思 路 ， 创 建 了 综合 成 本 最 小 
化 ， 兼 顾 减 污 降 碳 需求 的 多 单元 集成 优化 模型 ， 攻 克 
不 同 尺 度 间 参数 传递 、 复 杂 过 程 建 模 及 复杂 非 线性 优 


化 模型 求解 等 难题 ， 实 现 了 典型 工业 过 程 污 染 和 碳 排 
放 的 全 景 多 尺度 模型 描述 ， 研 发 出 钢铁 冶金 、 煤 化 工 
等 近 20 个 重 化 工 多 单元 集成 优化 模型 ， 实 现 了 集成 工 
艺 快速 评价 和 优化 ， 成 果 已 应 用 于 焦化 、 废 锂电 池 处 
理 、 电 解 铝 等 行业 的 绿色 升级 。 

在 焦化 行业 ， 基 于 高 浓度 分 离 一 可 降解 生物 矿 
化 一 低 浓度 难 降解 高 级 氧化 的 污染 控制 基本 原则 ， 在 
焦化 废水 处 理 关 键 单元 技术 典型 污染 物 迁 移 转 化 规 
律 研 究 及 相关 技术 经 济 评估 的 基础 上 ， 建 立 焦化 废水 
全 过 程 高 效 、 低 成 本 强化 处 理 综合 方案 的 工艺 流程 模 
型 ,实现 废水 处 理 流程 操作 与 废水 合理 回 用 的 协同 优 
化 。 基 于 该 模型 ， 获 得 最 小 废水 处 理 成 本 条 件 下 ， 焦 
化 废水 处 理 流程 的 优化 操作 参数 和 回 用 方案 。 

指导 研发 了 酚 油 协同 茶 取 减 毒 看 合 污染 物 梯级 生 
物 降解 的 废水 处 理 新 工艺 ( 图 6 ) ， 建 立 了 全 过 程 集 
成 优化 的 焦化 废水 低 成 本 稳定 控 污 成 套 技术 ,实现 污 
染 物 深度 脱 除 和 系统 稳定 、 低 成 本 运行 的 目标 。 突 破 
产业 化 放大 工程 技术 瓶 须 ， 实 现 大 规模 推广 应 用 。 本 
工艺 主要 包括 酚 油 茶 取 协同 解毒 、 精 馏 一 生物 耦合 脱 
须 脱 碳 、 适 度 氧 化 高 效 混 凝 脱 握 脱色、 非 均 相 催化 贞 
氧 氧 化 、 多 膜 组 合 脱盐 等 关键 技术 。 该 工艺 按照 工业 
生产 全 过 程 减 污 降 碳 的 思路 设计 工艺 路 线 ， 不 仅 成 本 


低 ， 而 且 稳 定 可 靠 。 


一 > — 不 同类 型 


--> — — 流 股 


BA. 
[> EA 
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图 5 工业 生产 全 过 程 系 统 集成 优化 示意 图 
Figure 5 Schematic diagram of system integration optimization for whole industrial process 


348 12023 年 .第 38 卷 .第 2 期 


202303.10134v1 


chinaXiv 


茜 取 工段 生化 系统 
/ \ 


催化 臭氧 氧化 


选择 性 萃取 减 毒 | 人 路 生物 降解 æ EU 


于 超 结构 模型 预测 的 工艺 优化 
图 6 基于 超 结构 模型 预测 的 工艺 优化 案例 


Figure 6 Process optimization case based on superstructure 
model prediction 


针对 绿色 低 碳 发 展 的 需求 ， 未 来 我 国 或 待 将 过 程 
工业 与 大 数据 和 机 器 学 习 等 信息 技术 深度 融合 ， 进 行 
工业 行业 碳 排放 及 碳 中 和 技术 相关 数据 资源 建设 和 模 
型 描述 ， 以 原料 到 产品 的 生产 全 过 程 为 对 象 ， 以 技术 
创新 为 基础 ， 以 全 流程 全 局 优化 智能 寻 优 ， 贯 穿 工 
艺 、 过 程 /装备 和 系统 多 个 层面 的 研究 开发 ， 从 而 构 
妹 以 需求 驱动 的 敏捷 供应 链 。 其 中 ， 发 展 全 过 程 优化 
软件 平台 及 数据 库 ， 建 成 全 过 程 智能 控制 优化 平台 及 
绿色 智能 无 人 工厂 系统 ， 为 代表 性 行业 提供 绿色 低 碳 
过 程 制造 智 能 优化 系统 解决 方案 是 我 们 进一步 工作 的 
目标 。 基 于 软件 平台 与 数据 库 的 逐步 建立 和 完善 ， 工 
业 生 产 全 过 程 减 污 降 碳 研究 将 以 综合 成 本 最 小 化 为 目 
标 ， 以 水 一 物 一 能 增值 循环 为 核心 、 实 现 不 同 层级 的 
污染 物 /水 /能 量 的 信息 大 数据 集成 、 能 量 /水 梯级 利用 
与 人 工 智能 决策 ， 打 破 行业 间 、 和 领域 间 的 壁垒 ， 助 力 
传统 单一 行业 减 污 降 碳 向 上 下 游 产 业 链 协同 减 污 降 
碳 、 数 字 化 减 污 降 碳 的 方向 转变 。 


init 
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Pollution Control and Carbon Reduction in Whole Industrial Process: 
Method, Strategy and Scientific Basis 


CAO Hongbin ZHAO He ZHAO Yuehong ZHANG Di 
( 1 Institute of Process Engineering, Innovation Academy for Green Manufacture, Chinese Academy of Sciences, Beijing 100190, China; 

2 Chemistry & Chemical Engineering Data Center, Chinese Academy of Sciences, Beijing 100190, China; 

3 School of Chemical Engineering, University of Chinese Academy of Sciences, Beijing 100049, China ) 
Abstract As China's environmental protection emission standards are becoming stricter and industrial parks are taking shape, problems such 
as the lack of stable cooperative treatment technology for toxic pollutants and carbon emission reduction, and the high control cost seriously 
restrict the sustainable development of economic society and the realization of the strategic goal of carbon emission reduction. Guided by the 
major environmental protection demand of industries, this study put forward the method, strategy and scientific basis of "Synergistic reduce 
pollution and carbon in the whole process of industry". Through the coordination of control methods, cross-media, multi-field and multi-factor 
modeling optimization, the creative discovery of basic science at molecular level was directly linked with engineering research, which provided 
new scientific support for the synergy reduction of pollution and carbon emission, and contributed theoretical methods to China's industrial 


green development. 
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